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１．はじめに

特性の予測，或いは組成の最適化は，ガラス
のデータベースを開発・技術者の方々が利用さ
れる主要な動機の一つと思われる。前号で，特
性予測式を使用しての予測及びその予測値と
データベースに収録されているファクトデータ
との比較についての利用例を紹介した。本号で
は，データベースから重回帰分析で予測式を作
成し，その予測式による予測と組成設計を行う
例を紹介する。
要因（成分）と結果（特性）の関係を解析す

る統計分析の手法である回帰分析により得られ
る回帰式が，特性の予測式となる。通常複数成
分について検討されるため，‘重’回帰分析（変
数が複数）となる。INTERGLADでの検索デー
タを取り出し，Excel 等でユーザー自身で回帰
分析を行うことも可能なため，対比のためにも
INTERGLAD内でも統計分析の用語をそのま
ま使用している。

２．特性の予測・組成最適化（重回帰分析）

利用例ではまず組成－特性間に明瞭な加成性

が認められる例で重回帰式（予測式）を作成し，
その予測式を用いて特性の予測，更に組成の最
適化を行う例を紹介している。（マニュアル第
５章利用例３．１～３．３）
２―１．特性予測式の導出－亜鉛ケイ酸塩ガラス

の密度
まず INTERGLAD内で対象のガラス系の特

性データを集め，重回帰分析を行うが，メイン
画面（最初の画面）の Property Prediction か
ら入り，重回帰分析或いは重回帰分析（アシス
タント）から重回帰分析検索画面に入る。
＜例＞ 亜鉛ケイ酸塩ガラスの密度の検索～重
回帰分析
検索条件を Zinc―Silicate，Density at RT，

NOT Patent とした検索結果（図１）から，成
分項（説明変数）を選択する（図１の①：Com-
ponent）。
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図 1 重回帰分析のための検索結果
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図２の１成分の成分項選択画面が現れ，ここ
で予測したいガラスに使用する成分を指定でき
る。本例ではそのままでOKとし，［Question］
ダイアログ画面（図３）で成分項の数を確認後，
図１の検索結果画面のAnalyze ボタン（④）
で重回帰分析実行画面に移行し，上部のExe-
cute ボタンで分析を開始する。解析中に，デー
タリスト中に解析に支障のある同一組成ガラス
データがある場合はQuestion→OKで重複デー
タを除外する。解析結果が現れる（図４）。

＜重回帰分析結果の評価：寄与率とｔ値＞
得られた重回帰式の評価は，統計分析として

の評価方法の中から次の２つの手法で行う。重
回帰式としての精度を実測データとの差（残
差）を評価する寄与率（R２）で，各成分の影響

の大きさを各成分の係数の評価（ｔ値の絶対
値）で行う。ｔ値は図４内に各成分毎に表示さ
れており，INTERGLADでは絶対値が２未満
の成分は特性に対しての影響が小さいとして重
回帰式から除外することを推奨している。幾つ
かの成分を外したら，Execute ボタンで再計算
して重回帰式を再度求める。寄与率は上部の
Verify Result で求まり，図５のように実測値
と予測値の相関と共に表示される（１に近い方
が良い）。INTERGLADでは０．８以上を推奨し
ている。ｔ値で成分の選択をし，重回帰式を再
計算する前後の寄与率をチェクしておくことが
望ましい。本例では０．９８と精度の高い重回帰
式となっていることが判る。得られた結果は図
４の画面内に表示されているので，このままフ
ァイル保存アイコンで保存する。

２―２．特性の予測－亜鉛ケイ酸塩ガラス系の密
度（利用例３．２）

２―１（利用例３．１）で保存した重回帰分析結
果画面を開くと，分析済の画面では上部に特性
予測と組成最適化のアイコンが現れる（図６）。
特性予測［PROP］アイコンをクリックして，

予測を開始する。類似組成や，成分変更の影響
等も検討する場合は，データリストから主要成
分が類似のガラスをモデルとして選択してから
予測を開始する。図７の特性予測画面で予測し
たい組成系の成分値を入力し，Calculate によ

図 2 成分項選択小画面 図 3 Question ダイアログ

図 4 重回帰分析実行画面及び結果

図 5 寄与率による検証
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り予測値を得る。更にモデルガラスの組成を参
考に各成分の影響を評価する。

２―３．組成最適化－ある密度となる亜鉛ケイ酸
塩ガラスの組成設計（利用例３．３）

２―２と同様に保存した重回帰分析結果画面を
開き，まずモデル組成を選択する。組成最適化
［COMP］アイコンにより図８の組成最適化画
面が現れる。特性の目標値（本例では２．６）を
Target に入力し，Calculate により組成値と特
性が得られる。下部のグラフで目標値との差を
確認しながら重回帰係数の大小を参考に成分量
を変えてCalculate を繰返す（最適化）。この
際，変更する成分は単一でも組合せでも可能な
ため，目標特性が得られる成分量の組合せは一
つとはならない。

３．特性の予測：重回帰分析によるヤング
率の予測

利用例３．４ではアルカリ土類ケイ酸塩ガラス
のヤング率の予測を紹介している。前項より得
られる予測式の寄与率は低いが，組成－特性間
に比較的良好な加成性が認められ，前項同様１
次式での予測式の作成と寄与率，ｔ値での検証
を経て，ヤング率の予測を行っている。マニュ
アル第５章３．４でそのフローを参照して頂きた
い。

次号では多次式（３次式）による重回帰分析
と特性予測，組成の最適化の例を紹介する。

図 6 分析済の重回帰分析結果画面

図 7 特性予測画面及び予測例

図 8 組成最適化画面及び組成設計例
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